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研究成果の概要（和文）： 
 本研究では，複雑流体の流動誘起構造の数値シミュレーションとマクロ流動計算の統合的計
算手法の開発を目指し，ブラウン動力学法を中心とした流動誘起構造シミュレーションモデル
の提案と，応力テンソルを介したカップリング手法を用いた流動計算を行なった．また，実験
においては，ひも状ミセル分散系について，流動誘起構造とマクロ流動特性の関連を調べ，数
値計算モデル開発の知見を得た． 
 
研究成果の概要（英文）： 
  The present simulation aimed to develop the integrated numerical method for the 
simulation of flow-induced structures and macro flows of complex fluids. Brownian 
dynamics simulation models for various fluids were proposed and macro flow analyses 
coupling with the micro simulation of flow-induced structures via a stress tensor were 
performed. In experimental studies, the relation between the flow behavior of wormlike 
micelle dispersion systems and their flow-induced structures was investigated. The 
experimental results provided useful information and knowledge for the development of 
numerical models. 
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１．研究開始当初の背景 
複雑流体は流体内部に分子・原子レベルよ

りも大きな構造を有する．そして，複雑流体
のもつ流体内部構造は，複雑流体の特異な流
動現象やレオロジー特性，あるいは種々の機
能性の起源となっている．したがって，流体

内部構造を考慮した複雑流体の流動解析は，
複雑流体の流動メカニズムの解析に有効な
アプローチと言える．しかし，流動中の流体
内部構造を実験により捉えることは困難で
あり，内部構造を考慮した数値シミュレーシ
ョンを用いた解析による支援が望まれる．ま
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た，数値シミュレーションによる解析におい
ては．従来，各流体に対して提案されている
構成方程式をもとに数値解析を行い，流体の
レオロジー特性をもとに流れ現象を解析す
る手法が主流であった．このような手法は後
述のミクロシミュレーションと比較して，計
算負荷は低く，複雑な流れ場の解析には適し
ている．しかし，一般に，構成方程式の導出
の際に，流体内部構造に関連するミクロ挙動
の情報は平均化や近似のために失われてし
まうため，流体内部構造の流動による変化が
十分に解析できない．一方，ミクロシミュレ
ーションでは複雑流体を構成する分子のモ
デル分子や粒子の個々の挙動を，ミクロレベ
ルで計算するため，流体内部構造に関する情
報を得ることが可能である．しかし，計算負
荷は非常に高くなり，現状では複雑な流れ場
の解析への適用は容易ではない． 
 したがって，複雑流体の内部構造を考慮し
た流動解析の進展のためには，これらの二つ
のアプローチをつなぐ数値解析手法に関す
る研究が望まれていた． 
 
２．研究の目的 
 本研究では，複雑流体の流体内部構造の変
化とマクロ流動をカップリングして解析す
るための統合的解析手法を開発するための
基礎的研究および知見の蓄積を目的とした． 
 
３．研究の方法 
 本研究では，主として，高分子流体，界面
活性剤溶液（ミセル分散系），サスペンショ
ン（粒子分散系），エマルションを対象に，
次の三つの研究アプローチにより研究を遂
行した．  
 
(1) 流体内部構造解析のためのミクロシミ

ュレーションモデルの開発 
 
① ポリマー・クレイ系ナノコンコンポジッ
トの流動誘起構造の数値シミュレーション
のために，ディスク状粒子とモデル高分子の
多相分散系を考え，ブラウン動力学シミュレ
ーションにより，流動誘起構造およびレオロ
ジー特性の評価を行い，その結果をもとにモ
デルの改良を行った． 

また，マクロ流動解析とのカップリング計
算を行なう際の問題点について検討を行な
った． 
② ①の計算モデルは計算負荷の高いもので
あるため，マクロ流動計算とのカップリング
を想定し，ディスク状粒子分散系の疎視化レ
ベルの異なる計算モデルを検討した． 
③ ミセル分散系のミセルネットワーク挙動
の解析のために，Network Scission Model に
基づくブラウン動力学シミュレーションを
行い，実験で見られる特異な挙動の解析への

適用可能性について検討した． 
 
(2) マクロ流動計算と流体内部構造シミュ

レーションのカップリング計算 
 
① ブラウン動力学シミュレーションにより
得られた流体内部構造のデータを統計力学
的処理し，そこから見積もられる応力テンソ
ルを介して，マクロ流動解析とのカップリン
グを行なった． 
② 有限要素法をベースにした，マクロ流動
と流体内部構造計算とのカップリング手法
である CONFFESSIT アプローチにより，扁平
粒子分散系の流動解析を行った． 
③ 種々の複雑流体への適用が可能な数値計
算スキームおよび解析手法の検討を行なっ
た． 
 
(3) ひも状ミセル水溶液の流動誘起構造お

よびレオロジーの実験による解析 
 
対イオンを過剰に添加したひも状ミセル

水溶液中では，界面活性剤分子の集合体であ
るミセルがネットワーク構造を形成する．流
動によるネットワーク構造の変化とマクロ
流動挙動の関連については不明な点が多く，
本研究では，平行平板間のせん断流れを対象
に，レオメータを用いたレオロジー特性の測
定，可視化実験，流動複屈折測定を行い，ひ
も状ミセル分散系の特異な流動メカニズム
の解明を試みた． 
また，実験によって得られた知見を，ひも

状ミセル分散系の流動誘起構造計算モデル
を検討する際の基礎データとして用いた． 
 
４．研究成果 
(1) 流体内部構造解析のためのミクロシミ

ュレーションモデルの開発 
 
① ポリマー・クレイ系ナノコンコンポジッ
トの流動誘起構造の数値シミュレーション
モデルとして，Gay-Berne ポテンシャルで相
互作用する扁平回転楕円体粒子と，有限伸長
性非線形弾性ダンベル鎖あるいは可逆ネッ
トワークモデルで表したモデル高分子の分
散系を提案した．そして本モデルを用いて，
せん断流れ下のブラウン動力学シミュレー
ションを行い，系の流動誘起構造の解析，レ
オロジー特性の評価を行い，実際のポリマ
ー・クレイ系ナノコンコンポジットの特性を
定性的に記述することが可能であり，本モデ
ルが有効であることが示された． 
 図 1に，扁平回転楕円体粒子と可逆ネット
ワークモデルの系のせん断流れのシミュレ
ーションのスナップショットを示す． 
 
詳細は，5. [雑誌論文] (3), [学会発表] 



 

 

(2), (8), (11), (17), (20), (21) を参照． 

 
 ② 先に①で示したモデルは，詳細な解析が
可能であるが，計算負荷が高く，複雑な流れ
場のマクロ流動解析とのカップリングを行
うことは非常に難しい．そこで，各モデル高
分子の計算により得られる高分子の配向か
ら平均場を求め，各粒子と高分子との相互作
用を平均場との相互作用により計算する方
法を試みた．そして，計算負荷の大幅な低減
が可能となることを確認した． 
 さらに，濃厚系粒子分散系に対しても，粒
子間の相互作用を，平均場を用いたポテンシ
ャル関数で近似することにより，各粒子に作
用させる計算方法を適用し，比較的複雑な流
れ場への適用可能性が示された．図 2に扁平
粒子濃厚分散系のコーティング流れへの適
用例を示す． 

 
 また，可逆ネットワークモデルのように，
高分子ネットワークのトポロジーを計算せ
ずに，ネットワークの特性をモデル化する手
法は，マクロ流動計算とのカップリングの点
で，非常に有効であることが分かった． 
 
③ Network Scission Model により，ミセル
の配向と切断・結合を表現し，実験において
見られたシアバンディング発生時の速度分
布に対して，ブラウン動力学シミュレーショ
ンを行い，流動時のミセルの状態を解析した．
本モデルにより，ミセルの配向度や切断・再

結合の割合に関する情報が得られることが
分かった． 
 
詳細は，5. [雑誌論文] (1), [学会発表] 

(7), (10) を参照． 
 
(2) マクロ流動計算と流体内部構造シミュ

レーションのカップリング計算 
① 高分子流体や粒子分散系の構成方程式を
導く際に現れる，配向分布の確率微分方程式
を直接数値シミュレーションし，その結果か
ら得られる応力を介して，マクロ流動計算と
のカップリング計算を行なった．押出し成形
機のスクリュー部分（図 3）の流れを，潤滑
近似により簡単化したモデルを用いて，高分
子融液および扁平粒子希薄分散系の計算を
行なった計算結果の一例を図 4, 5 に示す．
図 4は高分子の平均配向方向（ダイレクター）
の流路幅方向分布を，図 5は粒子配向分布関
数の結果である．配向分布関数を得るために
は非常に多くの粒子に対する計算が必要と
なるが，ここでは，情報を得たい位置におけ
る計算粒子数を部分的に増やすことにより，
ミクロシミュレーションをプローブ的に使
用し，全体の計算負荷をあまり上げることな
く，必要な情報を得る手法を提案した． 
 
詳細は，5. [雑誌論文] (2), [学会発表] 

(6), (13)を参照． 
 

 

図 1 扁平回転楕円体粒子－可逆ネットワ
ークモデルを用いた，せん断流れのブラウ
ン動力学シミュレーション結果のスナップ
ショット． 

 
図 4 ダイレクター分布 

 

図 2 扁平粒子分散系のコーティング流れ
の計算例（配向度分布） 

 

図 3 スクリュー部の概略図 



 

 

② Brownian Configuration 法を用いて，有
限要素法をベースにした流動解析プログラ
ムを作成し，比較的複雑な流れ場における流
動解析を試みた．本手法では，分子配向や粒
子配向などの流体内部構造を表す変数を，空
間内に連続的に分布する関数として近似す
ることにより，ランダム力の分散の影響を低
減し，マクロ流動計算とのカップリングが可
能となる．本手法のコーティング流れへの適
用例を図 2に示す． 
 
③ エマルションやフロック形成流体につい
ても種々の疎視化レベルにおける流体内部
構造の計算モデル，マクロ流動解析とのカッ
プリングを検討し，計算モデルの作成に対す
る知見が得られた． 
 

詳細は，5. [学会発表] (3), (9), (19) を
参照． 
 
 (3) ひも状ミセル水溶液の流動誘起構造お

よびレオロジーの実験による解析 
 
 ひも状ミセル分散系では，ミセルネットワ
ークの流動誘起構造が，系の特異な流動挙動
に関係することが指摘されているが，その詳
細については，未解明の点が多い．したがっ
て，実験による研究により，これらの解明を
目指すとともに，ミクロシミュレーションモ
デル構築のために必要な情報や知見を得る
ことが必要となる． 
 本研究では，ひも状ミセル分散系のせん断
流れ下で生じる白濁現象（図 6）について，
その発生と流動曲線との関連や，流動複屈折
測定による流動誘起構造の解析を行い，白濁
領域では，比較的大きな構造が配向した状態
にあることを見出した． 

また，マイクロ PTVによる流速測定を行い，
シアバンディング構造の発生を確認した．特
に，バンド構造が 3層以上になるマルチバン

ド構造の発生を見出した（図 7）． 
 これらの成果は，ミセルネットワークの計
算モデルの作成に対する基礎データと知見
を与えるものである． 
 
詳細は，5. [雑誌論文] (1), (4), (5), (6)

を参照． 
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図 6 平行円板間のせん断流れにおける 
白濁現象の発生 

 
 

図 7 ひも状ミセル分散系のせん断流れに
おけるマルチバンド構造発生時の速度分
布の例 

 
 

図 5 配向分布関数の例 
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